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Аннотация 

Введение. Тепловое воздействие пожара на технические средства — распространенная и серьезная проблема. В 
этой связи представляется актуальной задачей исследование физико-химических и тепловых превращений в 
устройствах на основе теллурида кадмия при техногенных или природных пожарах. По ряду материалов 
подобные исследования не проводились, а имеющиеся результаты недостаточны или узкопрофильны. В 
предложенной статье представлены новые данные по дефектостойкости и применимости материала в 
зависимости от теплового воздействия. Цель исследования — изучение особенностей деградации под 
воздействием экстремальных температур для создания новых материалов с заданными свойствами. 

Материалы и методы. Исследовались образцы теллурида кадмия (САТе), используемые в солнечных панелях и 
детекторах. В практической части работы оценивалось тепловое воздействие на образец обычных и 
экстремальных температур с последующим изучением материала методами просвечивающей электронной 
микроскопии. Эксперименты имитировали зону теплового воздействия пожара. Расчетно-теоретическая работа 
заключалась в совершенствовании математической модели физико-химических превращений и эволюции 
дефектов при тепловом воздействии до 1092 °С. Математическая модель учитывала теплодозу, характерную для 
неуправляемого горения. Для решения уравнений задействовали программный пакет Маре. 

Результаты исследования. Визуализировано формирование дефектов в образце САаТе при существенно разных 
уровнях теплового воздействия. Нижняя граница — около 20 °С, верхняя — более 600 °С. Детально проработаны 
превращения в контрольных образцах СаТе при воздействии температуры до 1092 °С с шагом 15 °С. Точечные 
дефекты, обусловленные воздействием температуры, представлены как фактор разрушения материала, а 
следовательно, и сбоев в работе устройства. Решена система уравнений, которая учитывает комплекс параметров: 
частоту колебаний атомов в решетке, температуру, концентрации узлов САТе, междоузельных атомов и 
вакансий, миграцию и присоединение междоузельных атомов и вакансий. Графически представлены 
концентрации вакансий и междоузельных атомов в образцах САТе в зависимости от толщины и температуры. 
Итоги научных изысканий позволяют утверждать, что детекторы на основе САТе относительно корректно 
работают только при теплодозе до 400 °С. В диапазонах 400-600 °С дефектная сеть материала активно 
эволюционирует, препятствуя разрушению. Однако дальнейшее увеличение теплового воздействия приводит к 
полной деградации оборудования, что не позволяет использовать теллурид кадмия в экстремальных условиях 
даже непродолжительное время. 

Обсуждение и заключение. Предложенная усовершенствованная модель физико-химических превращений в 
устройствах на основе САТе в зонах теплового воздействия позволит более избирательно подходить к вопросу 
использования оборудования. Кроме того, необходимо совершенствовать материалы и повышать их стойкость к 
экстремальным температурам. 


Ключевые слова: теллурид кадмия, формирование дефектов в образце САТе, концентрация узлов, 
концентрация вакансий, междоузельные атомы СаТе 
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Введение. Теллурид кадмия (САТе) — бинарное химическое соединение кадмия (Са) и теллура (Те), 
прямозонный полупроводник группы А>Вв. Благодаря высокой температуре плавления и нерастворимости, это 
одно из самых стабильных соединений С4. САТе — стратегически важный материал для создания 
тонкопленочных солнечных элементов, универсальных инфракрасных детекторов и других приборов. 

Важный вопрос с точки зрения производственной практики — работа приборов и устройств в различных 
условиях внешней среды, их долговечность и пожаровзрывобезопасность'. Хорошо известно, что любое 
полупроводниковое соединение имеет тенденцию к деградации и изменению физико-химических свойств. Это 
обусловлено процессами дефектообразования, которые происходят в том числе из-за теплового воздействия [1]. 
Чрезвычайно важным представляется понимание этих процессов для применения материалов в экстремальных 
условиях с сохранением заданных свойств, с минимальным риском возникновения пожаров, аварий и других 
чрезвычайных ситуаций. 

Следует отметить, что пока научные изыскания в этой сфере не дали исчерпывающих результатов. По ряду 
материалов исследования не проводились, а имеющиеся данные недостаточны или узкопрофильны. Авторы 
представленной статьи предлагают новые сведения, касающиеся устойчивости к дефектам и применимости 
материала, испытывающего тепловое воздействие. Цель исследования — изучить особенности деградации в 
условиях экстремальных температур для создания новых материалов с заданными свойствами. 

Материалы и методы. Итак, изучалась работа устройства в случае возникновения экстремальных 
событий — природного или техногенного пожара. Объектами исследования были три контрольных образца 
теллурида кадмия. Их сняли с солнечной батареи и подвергли постоянному тепловому воздействию от 20 °С до 
1092 °С. Общие данные исследуемых материалов представлены в таблице 1. 


Таблица 1 
Отдельные свойства и характеристики теллурида кадмия [2—4] 
Химическая формула СаТе 
Плотность, г/см? 5,8585 
Температура плавления, °С 1092 
Растворимость в воде и других растворителях Нерастворимый 
Кристаллическая структура Кубическая, сфалерит (цинковая обманка) 
Параметр решетки, нм 0,648 
Коэффициент Пуассона, © 0,41 
Модуль сдвига, ГПа 9,2 
Энергия дефекта упаковки, мДж/м? 111,9 
Пожаровзрывобезопасность Негорючий 
Токсичность Токсичен, особо опасен в водной среде 


Базовое экспериментальное исследование проводилось методом просвечивающей электронной микроскопии 
на приборе ЛЕОГ, ТЕМ-2100 с предварительной пробоподготовкой образцов согласно базовым методикам [5]. 
Теоретическая работа строилась на создании математической модели физико-химических превращений в 
устройствах на основе теллурида кадмия с учетом теплодозы, возникающей при развитии процесса 
неуправляемого горения. Системы уравнений решались в программном пакете Мар!е. 

Результаты исследования. Экспериментальная часть работы описана в [2, 4]. Полученные данные показали, 
что воздействие теплового излучения приводит к формированию и активной эволюции дефектной сети (рис. 1), 
представленной преимущественно ростовыми дислокациями. В отдельных случаях, при наличии в атмосфере 
кадмия или других веществ появляются преципитаты с трансформацией дислокаций в дислокационные петли 
или дефекты упаковки [3, 6-7]. 


т ГОСТ 2.1.004-91. Система стандартов безопасности труда. Пожарная безопасность. Общие требования. Электронный фонд правовых 
и нормативно-технических документов. ОВГ: № рз://40с$.сп4.ги/4оситеп 9051953 (дата обращения: 17.04.2023). 
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100 пт 


а) 6) 
Рис. 1. Формирование дефектов в образце СаТе при тепловом воздействии: 
а — - 20°С; б — более 600 °С. Масштаб в нанометрах 


Теоретическая часть исследования включала детальную проработку превращений в контрольных образцах 
СаТе при воздействии температуры до 1092 °С с шагом 15 °С. При таком характере работы устройств, особенно 
вблизи температуры плавления, происходит деструкция материала, что прямо связано с образованием и 
развитием точечных дефектов. 

С учетом фиксации температурного режима и предшествующих экспериментальных данных моделировалось 
образование междоузельных атомов и вакансий, а также их скоплений в виде дислокационных петель и пор в 
СаТе. Эффективные значения энергии тепловой диссоциации решетки (Ё»›) и коэффициента теплового рождения 
пар точечных дефектов (Р) позволяют усовершенствовать систему уравнений равновесного распределения 
дефектов, приведенную в [8—9] к следующему виду: 

Ре +0, -С'’-В-С,-С, -2А, -С? =0, (1) 
Ре +0, .С,-В.С,-С, -2А, - С? =0, 
где Р = у'ехр (-ЕКТ), у — частота колебания атомов в решетке, К — постоянная Больцмана, Т — температура, со — 
концентрация узлов СаТе, Ст и Су— эффективные концентрации междоузельных атомов и вакансий, Огги Ру— 
коэффициент диффузии (миграции) междоузельных атомов и вакансий, Аг и Ау— коэффициент агломерации 
(присоединения) междоузельных атомов и вакансий соответственно, А — коэффициент рекомбинации. 
Для расчетов используются численные значения указанных величин (таблица 2). 


Таблица 2 
Численные значения параметров кристалла теллурида кадмия [3, 8—9] 
со р! Ру А! Ау К У Ер Р 
смз см2с | смс | см3с | смЗс | смЗс с! эВ см3с! 
1,5.1022 4,2.107 8,3. 102 7,5-10* 11.10% 1,7.108 1013 1,4 2,6.10-И 


Решение системы уравнений (1) представлено на рис. 2,3. Как отмечалось выше, верхняя кривая 
соответствует 1092 °С, шаг — 15 °С. 
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Рис. 2. Концентрации вакансий в образцах СаТе в зависимости от толщины (7) при различных температурах 
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Рис. 3. Концентрации междоузельных атомов в образцах САТе в зависимости от толщины (2) при различных температурах 


Полученные данные позволяют утверждать, что до температуры 400 °С точечные дефекты (вакансии и 
междоузлия) влияют на физико-химические свойства слабо, с линейным увеличением. При повышении 
указанной границы фиксируются нелинейные изменения. Это можно объяснить обратным влиянием дефектов 
(противодействие разрушению полупроводника). Особенно заметна активная деградация при температурах 
выше 600 °С. Под воздействием температуры 1000 °С теллурид кадмия начинает разрушаться. 

Обсуждение и заключение. Представленное исследование подтвердило активные физико-химические 
превращения в образцах теллурида кадмия при равновесном тепловом воздействии до 1092 °С. Результаты 
решения модифицированной системы уравнений (1) позволяют утверждать, что с повышением температуры 
увеличивается деструкция в образцах теллурида кадмия, растет дефектная сеть. Эти процессы становятся 
причиной выхода из строя оборудования с данным материалом. 

Приборы и устройства на основе теллурида кадмия показывают высокую тепловую устойчивость и надежную 
работу до 100 °С. Однако их использование ограничивается и становится крайне малоэффективным при высоких 
температурах. В экстремальных условиях более подходящими оказываются такие полупроводниковые 
материалы, как кремний и германий. 
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